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The analysis of mechanisms of superconducting in multi-orbital
systems
Katsuhiro Suzuki
Abstract
The study of the newly discovered iron-based superconductors has brought up various physical
viewpoints in multiorbital systems. In the present thesis, I focus on two eects in multiorbital
superconductors, one is the orbital component distribution on the Fermi surfaces, and the other is
the doping eect. As for the former eect, I study BaFe2(As1 xPx)2, KFe2As2 and LaNiBN. I find
that the orbital component distribution on the Fermi surfaces gives various unique properties.
Namely, the origin of the superconducting gap node in BaFe2(As1 xPx)2 and KFe2As2 is found to
be the Fe 3d3z2 r2 orbital distribution on the Fermi surfaces. I find that the partial distribution of Ni
dxy orbital component causes spin fluctuation in LaNiBN, which can give rise to sign reversing
superconducting gap.
As for the doing eect, I studied LnFeAsO1 xHx (Ln=La, Ce, Sm, Gd), where a large amount of
electrons are doped into the FeAs layers. It is found that electron doping induces a peculiar real
space motion of electrons, in which the next nearest neighbor hoppings dominate over the nearest
neighbor ones. This results in a large variation in the band structure, as opposed to a simple rigid
band picture, and enables us to give a consistent understanding of the experimentally observed
phase diagram of these materials.
The present study shows the importance of considering realistic model Hamiltonians in the study of
multiorbital unconventional superconductivity.
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???????????
Vext(r)  V 0ext(r) = E0   E00 (2.25)
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?????,??? Vext(r)? V 0ext(r)??????????????????????????
? j0i ; j00i?????????????
?? Schrödinger-Ritz??????? E0 ????????????????, E0 = E0(Vext :
[0]) < E0(Vext : [
0
0]) ?????????? j0i ; j00i ??????? (r) ???????
??????,
E0 = h0j T^ + V^e e j0i+
Z
drVext(r)(r)
< h00j T^ + V^e e j00i+
Z
drVext(r)(r)
= E00 +
Z
dr [Vext(r)  V 0ext(r)] (r) (2.26)
????????,
E00 < E0 +
Z
dr [V 0ext(r)  Vext(r)] (r) (2.27)
????????? (2.27)?? (2.25)??????, E00 +E0 < E00 +E0 ??????????
???????????, (r)??????????????, Vext(r); V 0ext(r)???????
?????????????,???????? Vext(r)??? (r)????????????
?????
????
?????????????? E0[(r)]?, ???? (r)????????????????
E0 ????? ????????????, ??????????????, ????????
????????????
?????????????????????????????????????????
???? (r)???????????? Vext(r; (r)) = V 0ext(r)???,??????????
??, j0((r))i = j00i????
?? V 0ext(r) = Vext(r) ???, j00i ?????????? j0i ?????, ???????
??????? E0[(r)] ????????????????, ?? (r) ?????????
????? V 0ext(r) 6= V 0ext(r) ???, j00i ? j0i ?????????????? E0[(r)] ?
E(Vext : [])???? Schrödinger-Ritz??????????,
E0[(r)] = E(Vext : [
0
0]) > E(Vext : [0]) = E0 (2.28)
??????????????????????, ????????????????????
????
???????????????, ??????????????????????????
????
12 ? 2? ????
2.2.3 Kohn-Sham???
Hohenbrg-Kohn?????, ????? Schrödinger??????????????????
??????????????, ????, ???????? FHK[(r)] ??????????
??????, FHK[(r)]???????????????????????????,????
????????????????????????????????????, ??????
?????????????????????????,??????? Kohn-Sham?????
?,????? F [(r)]????????????????????????????? Ts[(r)]
????????,????????????????,??????????????????
??????,?????????? Eext[(r)]??????????????,???????
????,?????? Eext[(r)]????????????????
?????????????????????????? ?????,?????????
??
H^ = T^e + V^ext + V^e e (2.29)
?????????T^e; Ve e ????????????????????????, V^ext ???
??????????????????????????????????????, (r)??
???????,  = 0???????????  = 1?????????,?????????
???? = 1???????????? 1 ?,????
1 =
E=1[(r)]
(r)
=
F=1[(r)]
(r)
+ Vext(r)
=
Ts[(r)]
(r)
+
Z
(r0)e2
jr   r0jdr
0 + Vxc(r) + Vext(r) (2.30)
??? Vxc(r)????????????
Vxc(r) =
Exc[(r)]
(r)
(2.31)
?????????  = 0???????????? 0 ?,????? F=0[(r)] = Ts[(r)]
????????,  = 0?????????????? (r)???????????????
Vext(r; = 0; [(r)])????????,
0 =
Ts[(r)]
(r)
+ Vext(r; = 0; [(r)]) (2.32)
??????????????? (2.31)? (2.32)????????
Vext(r; = 0; [(r)]) =
Z
(r0)e2
jr   r0jdr
0 + Vxc(r) + Vext(r)  1 + 0
= VKS(r) + 0   1 (2.33)
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??????????0   1 ??????????????, Vext(r; = 0; [(r)])? VKS(r)
??? (r) ???????????????????????????????????
Vext(r; = 0; [(r)]) ???, VKS(r) ?????, ???? 0   1 = 0 ?????????,
0 = 1 ?????????????????????????, ?????????????
???????????????????????????????????? VKS(r)???
????????? 1????
H^KS = T^s + V^H + V^xc + V^ext
=   ~
2
2me
r2i +
Z
(r0)
jr   r0jdr
0 + Vxc(r) + Vext(r) (2.34)
????,???????????, ????????????????????, ??????
????????????????????????????
Kohn-Sham??????????
Kohn-Sham?????????????  i(r)???,???
(r) =
NX
i=1
j i(r)j2 (2.35)
???????????????????????
?? Kohn-Sham(KS)??????? "i ???????????????? ?? "i ?????
???????,??????? Janak?????????? Kohn-Sham(KS)????,???
???????????????????????????,???????, KS??????
??? ni ???????????, ???????????????????? Janak????
?? KS?????, N ???? i??? KS?????? ni ?, 0 < i < N ?? ni = 1, N < i
?? ni = 0???????, Janack? ni ? 0 < ni < 1??????????????????
?????????????????? KS????????????????????,
(r) =
X
i
nij i(r)j2 (2.36)
?????????????????,?????????????????,????????
???????????????????????,??? N ???????????????
?,??????????

[fnig; (r)] = E0[fnig; (r)]  1N (2.37)
?????????????????? 1 ????, 
??????????????????
??????????,??????????????
@E0
@ni

(r)
= "i (2.38)
14 ? 2? ????
?????????????????? Janak??????, ????? KS??????? "i
?, i??? KS??????, ???????????????????????? KS???
????????????????????? KS ???, ????????????????
???????,???????????????????,????????????????
????????????????,????? "i ?  i(r)????????????????
??????
????????????????,???????????,??????????????
???????????????????????????????????????????
??? 2.1?????????????????
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Kohn-Sham???
????
??????
ρ
0
(r)
Vxc[ρ
0
(r)],Vext[ρ
0
(r)]??
ρ
0
(r)=ρ(r)
???
??
ρ(r)???
? 2.1 ???????????????????????
16 ? 2? ????
2.2.4 ???????
??? Kohn-Sham??????????,???????????????????????
????????????????????????????????????????
?????? (LDA)
?????? (Local Density Approximation; LDA) ??????????????????,
?????????????????????, ?????????????????????
????????????????????? 
j ???,?????????????????
????????????????????,?? 
j ????????,??????????
???????????????? j ??????????????????
"xc(j) =
j
8
Z 1
0
d
Z
dr
e2
r
[g0(r : ; j)  1] (2.39)
????????????,?????????????
ELDAxc =
Z
(r)"LDAxc ((r))dr =
X
j

j(rj)"xc(j) (2.40)
?????????????????,???????????????????? Vxc ?,
Vxc =
Vxc[]
(r)
=
d("LDA())
d

=(r)
= "LDAxc + (r)
d"LDAxc ((r))
d
(2.41)
?????????????
?????????????????????, LDA??????????????????
????????, ????????????LDA?????????????, ??????
?????????????????????????????????????, ?????
???????????????????
?????????? (GGA)
LDA ?????????????????, ?????????????????????
LDA????,?????????????????,??????????????????,
????????????????? ( Generalized Gradient Approximation:GGA)??? [10]?
GGA???????????????? "ex ??? (r)?????,????? r(r)???
????????????????????????????
EGGAxc =
Z
(r)"GGAxc ((r);r(r))dr
=
Z
dr(r)"x((r))Fx(s) +
Z
dr(r)["c((r)) +H(rs; ; t)] (2.42)
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??? s; t??????????????, Fx(s);H(rs; ; t)??????????? GGA??
????????????????LDA????????????????????, GGA?
???????????????????????????????????? GGA????
???????? 3?????????, PBE [11,12]??????????????
GGA???????????
???? GGA ??????????????????????????????????
????????? PBE???????????????????? PBE-Sol???????
??????, ????????????????PBE-Sol ?? F;H ???????????
;  ? PBE ?????????????????????????????? [13]?PBE-Sol
? PBE?????,??????????????????????????????????
??????????,???????????????????????????????
2.2.5 ????????
????????????????????????,????????? Kohn-Sham???
????????,? 2.1??????????????????????????,?????
???, ???????????????????????????????????????
??????????, Kohn-Sham?????????,????????????????,?
????????????????????????? ?,???????????????
? fg?????
j i =
X
m
cm jmi (2.43)
??????,????????????? cm ????????,?????????????
????????????????,??????????????????????????,
????????????????????????????????, ??????????
???????????????????????????????????????????,
???????????????????????????????????????????
?????????????????????
??????????,??????????????????,?????????????
????????????????????,?????????????
?????????????
??????????????????? 1979 ?? Hamann ????????? [14]??
???? Troullier ? Martin ????????, ????????????????????
? [15]????????????????????,?? 4????
 ????????????????????????????????
 ??????????????????????????
18 ? 2? ????
 ???????????????????
 ?????????????????
??????????????????????????,?????????????,???
?????????????????????? RPPl ; RAEl ?????Z rc
0
r2jRPPl (r)j2dr =
Z rc
0
r2jRAEl (r)j2dr (2.44)
?????????????????????????, ?????????????????
??????????,?????????????????????
??????????????, ???????????? l ??????????????
?????? Vl ????,
vPPion (r) = vlocal(r) +
X
l
jYlmi Vl(r) hYlmj (2.45)
???????????????????????????????????????, ???
???????????????????????????????????????????
???????,?????????????
vPPion (r) = vlocal(r) +
X
l
jVl pwlm i hVl pwlm j
h pwlm j Vl j pwlm i
(2.46)
?????????  pwlm ?????? (l;m)?????????????,?????????
?????????????????
??????????????
????????????????????, ?????????????????????
???????,???????????????????,????????????????
?????????, ?????????????????????????????????
Vanderbilt??????????????,???????????????????? [16]?
???????????????,??????? rc ?????? i ???????  i ??
????????????????????,
i(r) =  i(r) (r > rc) (2.47)
????????????
?????????????????????????,
jii =

"i +
1
2
r2   vPPloc )

jii (2.48)
Bij = hijii (2.49)
jii =
X
j
(B 1)ji jji (2.50)
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????????,??????????
VNL =
jii hij
hijii =
X
i;j
Bij jii hj j (2.51)
??????????
????????????????,???, rc ?????????????????????
??,??????????????????????? (Deficit Charge)???
Qij = h ij jirc   hijjirc (2.52)
??????????????,
Dij = Bij + "jQij (2.53)
??????????????
VNL =
X
i;j
Dij jii hj j (2.54)
????????????????
?????????
S^ = 1+
X
i;j
Dij jii hj j (2.55)
??????,???????? k ? h
H^   S^
i
k = 0 (2.56)
??????, ???????????????????????????????????
v
US PP ?,
v
US PP
= vPPloc +
X
ij
Dij jii hj j (2.57)
??????????????????????????????? Qij ??????????
?,??????????????????????????????????????,???
?????,??????????????????????????????????
2.2.6 ???????? (PAW)?
??????????????????, ???????????????????????
???????????, ???????????????????????????????
?????????????? (PAW) ???, ?????????????????????,
?????????????????????????????
?????,????? j i????????????????????? (??????)j ~ i
???,????
j i = T j ~ i (2.58)
20 ? 2? ????
?????????????????? T ? rc ????? 1???????????????
??? l???? j ~ li?????????,
j ~ i =
X
l
clj ~ li (2.59)
???????????????????????????,
j i = T j ~ i =
X
l
clT j ~ li =
X
l
cl j li (2.60)
?????????????????????????????????????
j i = j ~ i+
X
l
cl

j li   j ~ li

(2.61)
T ???????????????,????? ~p?????? cl ?
cl = h~plj ~ i (2.62)
??????????
??????? ~p?,???????????????????,?????????????
?? (2.46)???????????????????????????,?? T ???????
????
T = 1 +
X
l
n
j li   j ~ li
o
h~plj (2.63)
??????,?????????????????????????????PAW?????
??????? T ??????????????? A^???????????????? ~A?
~A = T yA^T = A^+
X
l;m
j~pli
n
h lj A^ j mi   h ~ ljA^j ~ mi
o
h~pmj (2.64)
???????????????????????
B^  
X
l;m
j~pli h ~ ljB^j ~ mi h~pmj (2.65)
??????????????????????A^ ?????????? V^ ???, ?? B^ ?
????????????????????????????????
~V = V^local +
X
l;m
j~pli
n
h lj V^ j mi   h ~ ljV^localj ~ mi
o
h~pmj (2.66)
?????????????????? V^local ?,??? B^ ????????????????
?????? V^ + B^ ????????????????????????????????,?
?? PAW?????????????,?????????????????????????
?????????????????????????????????????????
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2.2.7 APW???????
?????????? PAW??????,???????????????????????
???, ???????????????, ??????,?????????????????
??????, ????????????????????????????????????
??? (Augmented Plane Wave: APW)??????????????????
APW?
Sα
rc
atom core
I
? 2.2 ?????????
APW???? 2.2?????????????? rc ???????, ??????????
???????????????????????????????????, rc ?????
?????????????????????? S,?? I ??????,?????????
?????
kK(r; E) =
(
1p
V
e(k+K)r r 2 IP
l;mA
;k+K
lm u

l (r
0; E)Y lm(r
0) r 2 S
(2.67)
??? ul ???????????????????????????, r0 ?????????
??? r ????? r0 = jr   rj?????? A;k+Klm ?, ????????? rc ????
?, ?????????????????????????????????????????
?,???????????????????,??????????????????????
???????????????????????????????????????
LAPW(+LO)?
??????????? ul ???????????????? ul (r0; E) ??????
E0 ??????????????, ?????????????????? APW(Linerized
Augmented Plane Wave: LAPW)????????????LAPW?????????????
22 ? 2? ????
??????
kK(r) =
( 1p
V
e(k+K)r r 2 IP
l;m

A;k+Klm u

l (r
0; E0) +B
;k+K
lm _u

l (r
0; E0)

Y lm(r
0) r 2 S (2.68)
????? A;k+Klm ? B;k+Klm ?, ul (r0; E) ?????????????????, _ul (r0; E)
? ul (r0; E)??????????????????????????????? rc ?,???
??????????????????????????????? E0 ??????????
????????????????,????????????? E1;l ??????
?? E1;l ????? l?????????,?????????????, 4p??? 3p???
????????????????, ??????????????????????????
??????????????????,???????????????? (Local Orbital :LO)
??????,???????????????????? LAPW+LO?????
lm;LO(r) =
(
0 r =2 S
A;LOlm u

l (r
0; E1;l) +B
;LO
lm _u

l (r
0; E1;l) + C
;LO
lm u

l (r
0; E2;l

Y lm(r
0) r 2 S
(2.69)
E1;l; E

2;l ?, ?????????????????????????, ?? A;B;C ?????
??,????????? rc ?????? 0?????????????????????
APW+lo?
LAPW+LO??????????????????,?? APW?????????????
?????, ?????????????????????????? APW+lo ?????LO
???? lo???,????????? LAPW+LO???????,????????????
APW+lo????????????? APW?????
kK(r) =
(
1p
V
e(k+K)r r 2 IP
l;mA
;k+K
lm u

l (r
0; E1;l)Y
l
m(r
0) r 2 S
(2.70)
???,?????????????????????
kK(r) =
(
0 r =2 SP
l;m

A;lolm u

l (r
0; E0) +B
;lo
lm _u

l (r
0; E0)

Y lm(r
0) r 2 S (2.71)
??????A;lolm ; B;lolm ?????,????????? rc ?????? 0????????
?????????
APW+lo??????????,??????? LAPW??????,??????????
????????????? APW+lo???????????????????,??????
? LAPW?????????????????????????,?????????????
???? Wien2k ??, ?? APW+lo ? LAPW(+LO) ??????????????????
???
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2.3 ???????
??????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????? GW????
????, ?????????????????????????, ?????????????
?????????????,??????????????? 0?????????????
???????????????????????????????, ???????????
???????????????????,????????????????,???????
????????????????????,???Wannier??????????
2.3.1 ?????
??????????????? 2??????????????????????????
???????????????????????????????, ???????????
???????????????????,???????????,????????????
??????????????????????????????
????????????????,???????????????,??????????
?? 3d???????????????,????????????????????????
??????????,? 2.3??????????????????,???????????
??????????????????????????????????, ????????
????????????????????
???????????? j ???? i ?????????????? jii ; jji ??????
???? hijH jji = tij ????,???????????????????????????
???
H =
X

X
i;j
tijc
y
icj (2.72)
??????????????????????Wannier??????
2.3.2 ?????????
?????????????????????????????, ????????????
????????????????????????????, ??????????????
???????????????, ???????????????????????????
????????????????? Hubbard??????????????,???????
??????????????????????????????????, Hubbard????
24 ? 2? ????
x
y
t t’
t”
? 2.3 ?????????
???????????????????????????????
H1 =
X
i
24Un^i"n^i# +X
6=
X
0
U 0 n^

in^

i0 +
X
;
J;S^

i  S^i +
X

J 0; c^
y
i" c^
y
i# c^

i#c^

i"
35
(2.73)
??? i ???? ;  ???, ; 0 ??????????????? U;U 0; J; J 0 ??????
?????? U ,??????? U 0,???? J ,??????? J 0 ??????,? 2.4???
????????????????????????
U U’ J
J
J’
J’
U’
U
? 2.4 ?????????????????
2.3.3 Wannier??
Wannier???????????????????,?????????? R???????
?????????????Wannier????? Brillouin zone?? Bloch?
 nk(r) = hrj nki = unk(r)eikr (2.74)
???????????????????????????????
jwRni = V
(2)3
B:ZX
k
X
m
e ikRU (k)mn j mki (2.75)
wRn(r) = hrjwRni (2.76)
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?????????? U (k) ??? k ?????????????????????????
Wannier???????????????????? Vext ?????????????????
????????????????????????
2.3.4 ???Wannier??
?????????Wannier?????????????????????????????
????????????????????, Wannier???????????????????
???????Wannier????????????????????,???????????
????????????????
???????????,??????????? Bloch??????, Wannier??????
?????? U (k) ????,??????????????????????????????
????????????,???????????????,???????????????
????????????????????????????? [17]?
????Wannier??????????????????????????????Wannier
?????????????????Wannier??????? R???????,??????
??????????????

 =
X
n
h
hw0nj r2 jw0ni   hw0nj r jw0ni2
i
=
X
n
h

r2

n
  hri2n
i
(2.77)
????????????Wannier????????,????????????? 
????
?????????????????, ?????????????????????????
??????

 = 
I + ~
 = 
I +
OD +
D (2.78)
???

I =
X
n
"

r2

n
 
X
Rm
jhwRmj r jw0nij2
#
=
X

trc [PrQr] (2.79)
~
 =
X
n
X
Rm 6=0n
jhwRmj r jw0nij2 (2.80)

OD =
X
m 6=n
X
R
jhwRmj r jw0nij2 (2.81)

D =
X
n
X
R 6=0
jhwRnj r jw0nij2 (2.82)
P ?????? P = PRn jwRni hwRnj,?? Q = 1   P???? 
I ???????????
??????????????????????????? 
??????????, ~
???
??????Wannier????????????
26 ? 2? ????
??? 
???? hwRmj r jw0ni??????????????????????? k ??
?????????, U (k)mn = mn ??????1,??? Bloch?????,
hwRnj r jw0mi = i V
(2)3
Z
B:Z:
dkeikR hunkjrk jumki (2.83)
hwRnj r2 jw0mi =   V
(2)3
Z
B:Z:
dkeikR hunkj r2k jumki (2.84)
????????????????? k ?????????, rk ?????????????
??????? r?????????
rkf(k) =
X
b
!bb [f(k + b)  f(k)] (2.85)
hf(k)jr2k jf(k)i = jrkf(k)j2 =
X
b
!b [f(k + b)  f(k)]2 (2.86)
?????, hrni = rn ?


r2

n
?
rn =   1
N
X
k;b
!bbIm lnM
(k;b)
nn (2.87)


r2

n
=
1
N
X
k;b
!b
h
1  jM (k;b)nn j2
i
+
h
Im lnM (k;b)nn
i2
(2.88)
???????????????
M (k;b)mn = humkjun;k+bi (2.89)
???, N ??? k ?? N = (2)3=V ????
???????? 
?????????????????

I =
1
N
X
k;b
!b
X
m=1
"
1 
X
n=1
jM (k;b)mn j2
#
(2.90)

OD =
1
N
X
k;b
!b
X
m 6=n
jM (k;b)mn j2 (2.91)

D =
1
N
X
k;b
!b
X
n

 Im lnM (k;b)nn   b  rn
2
(2.92)
(2.93)
?? Bloch? junki????????????????????junki?
junki !
X
m
U (k)mn jumki (2.94)
???? n???????????????,????????????????????,??
????? U (k)mn ?
U (k)mn = mn + dW
(k)
mn (2.95)
1???????????
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???????????? dW ??????????, dW y =  dW ????????????
? (2.94)?
junki ! junki+
X
m
dW (k)mn jumki (2.96)
????
???????????? dWnm ??????? 0??????????????
????? 
d

dW

nm
=
d

dWmn
(2.97)
???,????????????????????

I;OD = 
I +
OD
=
1
N
X
k;b
!b
X
n
h
1  jM (k;b)nn j2
i
(2.98)
??????,???????????? d
I;OD ?
R(k;b)mn = M
(k;b)
mn M
(k;b)
nn (2.99)
????,
d
I;OD =
4
N
X
k;b
!bRe
h
tr[dW (k)R(k;b)]
i
(2.100)
??????????????? d
D ?????,
~R(k;b)mn =
M
(k;b)
mn
M
(k;b)
nn
(2.101)
q(k;b)n = Im lnM
(k;b)
nn + b  rn (2.102)
T (k;b)mn = ~R
(k;b)
mn q
(k;b)
n (2.103)
????,
d
D =   4
N
X
k;b
!bIm
h
tr[dW (k)T (k;b)]
i
(2.104)
???????????? A[B] = (B  By)=2, S[B] = (B +By)=2i??????,
dRe [tr[dWB]]
dW
= A[B] (2.105)
dIm [tr[dWB]]
dW
= S[B] (2.106)
?????????
G(k) =
d

dW (k)
= 4
X
b
!b(A[R(k;b)]  S[T (k;b)]) (2.107)
???????????????
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??? 
???????,????????????,? (2.94)??????????
dW (k) = G(k) (2.108)
???????????????????? ? 1??????
d
 =
X
k
tr
h
G(k)dW (k)
i
=  
X
k
X
mn
jG(k)mnj2 (2.109)
?????, d
? 0??????, dW ??????????????????????????
????????????????? W ????????????????? W ??
????????????????, exp(W ) ?????????????????????
W ??????????? exp(W )  1 + W ?????????????,? (2.95)?
U (k) ! U (k) exp(W ) (2.110)
?????????????
???????????????,????????????? Bloch? ju(0)mki??????
???
M (0)(k;b)mn = hu(0)mkju(0)nk+bi (2.111)
???? d
???,???????? W ???? U (k) ????,M ???
M (k;b)mn = U
(k)yM (0)(k;b)mn U
(k+b) (2.112)
???????????????????????????????? 
???????
??????????????????????????????????????????
??????????, ?? gn(r) ???????? ju(0)nki ????????????????
???????????????? Bloch? j nki????
jnki =
X
m
Amn j mkiAmn = h mkjgni (2.113)
???????? Lowdin??????????????
j~nki = (S1=2)mn jmki (2.114)
?????? Smn = hmkjnki ????????????????? jnki ???????
??
u
(0)
nk(r) = e
 ikr ~nk(r) (2.115)
???????,??????????????Wannier????????????
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?????????????????Wannier??
?????????,?????????????????????????????,???
??????????????Wannier?????????????????????????
?????????????????????, ?????????????????????
????, ??????????????????????????????????????
???????????????????,???????????????? [18]?
??? Wannier ???????????????????????, ??????????
??????? Bloch???????? T ???????????????,????????
?? Bloch???????? S ?????????????????????????,???
???????? 0 ?????, T ?????? 
I ???????????????????
??????? S ???????? 
I ??????
I ???????????? S ????
???????, Wannier????????????, 
I ????????? S ???????
????????????????? S ???????????????
??????????????????????????????,?????? k ????
? Nwin ???????, Nband ???????????????????Wannier?????
????? Bloch ?
uoptnk  ?, Nband ?????? S(k) ?, ???????????? Bloch
? jumki???????????,uoptnk  = X
m2Nwin
Udis(k)mn jumki (2.116)
????????????
??? 
I ??????, S(k)???????
Pk =
X
n
junki hunkj (2.117)
Qk = 1  Pk (2.118)
??

I =
1
N
X
k;b
!btr [PkQk+b] (2.119)
??????????

I ? S(k)?????????,??? 
I ??????? S(k)????, Udis(k)mn ?????
?????
???? 
I ??????,????????? 
????????? U (k) ???,????
????????? Nband Nband ???????
H (W )(k) = (U (k))y(Udis(k))yH (k)Udis(k)U (k) (2.120)
?????????????????????????,
Hnm(R) =
1
N0
X
k
e ikRH (W )nm (k) (2.121)
30 ? 2? ????
????????????????????????????????
??????????Wannier????????,???????????????????,
??? R0 = 0 ?? R ????????? tRR0 =
P
k e
ik(R0 R)"k ???????????,
???????????????????????????????????????????
?????????????
2.4 ????????????
2.4.1 Green??
?????????, ???? Green ???????????????????, ?? Green
???????????? Green????????????????????
GAB(; 
0) =  hTA()B( 0)i (2.122)
??? h  i ?????????????????????????, ?????????
??????  ???? h  i = tr(   e (H  N))= ?????????  ??????
 = 1=kBT ????,?? t??????  ??????????????? A()???? A
???  ???? Heisenberg?????????,?????????? e H ????
A() = eH Ae H (2.123)
??????????T ?Wick??????,??? A(); B( 0)?????????????
????,???????????????????????????????????????
?????? Green???????????????????????,???????     0
???????????,       ?????????????,????????????
????????????????????????? i!n ??????Green???????
??????????????????????,
!l =

2l= (l = 0;1;2    ) (?????)
(2l + 1)= (l = 0;1;2    ) (??????) (2.124)
????????????????????????, ??????????????????
??????????
???????????? Green ????????????? k ???????????
H 0(k)????
G0(k; i!n) = [i!n   (H 0(k)  )] 1 (2.125)
???????
2.4.2 ?????????
?????????????????????????,??????????

 =   1

ln  (2.126)
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????????????????? ??????
 = tr[e (H  N)] (2.127)
??????????????????, ????????????????????????
???,??????????????????????
?????,??????????????
H =H 00 +H1 (2.128)
????
F () = e (H0+H1) = e (H0)U() (2.129)
? U()??????????H 00 ;H1 ???????????????????????, ?
???????????H0 =H 00   N ?????????????????? ?????
???????? h  i = tr(   e H0)=tr(e H0)???????,
 = tr[e H0U()] = e 
0 hU()i0 (2.130)
???????????????????????????????? 
0 ???????,
hU()i0 ????????????
hU()i0 = e (
 
0) (2.131)
????, U()???????????????????????????, ??? U()??
?????????, ??????????????????????????????, U()
?Wick?? T ??????????????????
hU()i0 = 1 +
1X
n=1
( 1)n
n!
Z 
0
T [H1(1)   H1(n)]d1    dn (2.132)
???H1(1)? 2???????????????????????
2.4.3 ????????????
???????????????????????,??????????
H1 =
1
2
X
kk0q
X
0
V (q)cyk+qc
y
k0 q0ck00ck (2.133)
???????????????????????????????, ??????? C ??
??? hTC   Ci0 ???????????????????? Bloch-de Dominics?????
hTCCi0 ???????????????????????????, ???????????
???, ?????????????, ?????????????????????????
???????????????????????????????? 1 ?????????
32 ? 2? ????
Ω
(1a)
Ω
(1b)
k k’
q=0
k
q=k-k’
k’
? 2.5 1????????
? hTCCCCi0 ? hTCCi0 ??????,? 2.5?????????????????????
???
????????????????? V (q),??? hTCCi0 ???,???????? Green
?????????????????????????????????, ?????????
???????????????????????, ???????????????????
?????????, ?????????????????????????????????
?????, ? 2.6 ??????????????????????????????????
???????????????????????
[                           ]
(          ) (                                    )+ + + + + +
1 ? ??
+
= (          )+ + (     )+ (         )+ + +
2
+
+
= exp{                                   }(       )+ + (       )+ + +
? 2.6 ?????????
???? e (
 
0) ????????, ?? log ?????? 
 ????????????
???????? 
 ??????, ??????????? 
(n) ?????????????
???,

 = 
0 +
1

1X
n=1

(n) (2.134)
?????????????????? Green ???????????, ?????????
????????????? Green ??????????, ???????????????
??????????????? Luttinger-Ward ?????????????, ??????
Baym-Kadano??????????????
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2.4.4 Green?????????
????????????????? Green ??????????Green ???????
U()???????????????????
G(;  0) =
hTU()c()cy( 0)i0
hU()i0
(2.135)
?????????????????,? 2.7 (a), (b)????????? Green???????
???????????????, (c), (d)?????????????????????????
????????????????????????,???????(?????;??????
???????)  (??????????????????)???????????????
????????????????,???? hU()i0 ???????????????,???
??????,??????????????????????????????????
τ
τ?
τ
τ?
τ
τ?
(a) (b) (c) (d)
τ
τ?
? 2.7 Green??
??????????????????????????????????, ? 2.8(a)???
??????????????? ????????????,??????????????
??????????????
Σ
(1a)
Σ
(1b)
Σ
(a) (b)
? 2.8 (a)?????????????, (b)??????????
? 2.8(b) ? 1 ????????????????????, ??????? 2.8(b) ????
??????? Green ?? (????) ?????????????????????????
34 ? 2? ????
Green?????????????????, ?????????????? Green?????
?????????
(n) =

(n)
G
(2.136)
??????????
(b)(a)
? 2.9 (a)?????????????, (b)??????????
????????????????????????????????????  ??, ?
2.9(a)????, ???? Green????????????????????????????
????????,???? 2.9(b)???????????????????????????
??????,??????????????????????? Green??????????
????????, Green????????????
G(k; i!) = G0(k; i!) +G0(k; i!)(k; i!)G0(k; i!) +    (2.137)
????,???? Dyson???
G 1(k; i!) = G 10 (k; i!) + (k; i!) (2.138)
G(k; i!) = [i!   (H 0(k) + (k; i!)  )] 1 (2.139)
????????????????????????? 2.10 ???????????????
Green?????????,??????????????????
= + Σ
G G0
G
G0
? 2.10 ?????????? Dyson???
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2.4.5 BCS??
?????????, ???????????? Bardeen-Cooper-Schrieer 2 ???????
?????? [2]?????? 3????????? BCS??????????
???????? BCS?????????????????BCS????,??-?????
??????, ??-??????????????, ???????????????????
?????????????????????????????????????
He ph =
1p
N
X
k;q;
(q)(aq + a
y
 q)c
y
k+qck (2.140)
?????????? 1?????????,?????  q(q)???????? (??)???
??????, q ????????? 0 ?????? 2 ????????, ??????? q ?
??????????????????, ????????????????????????
??????????? 2 ???????? (q) ????????????, ???????
!(q)?????????????????,???????????????????????
?????????????
H =
X
k
(k)cykck  
X
k;k0;q;0
2(q)
!(q)
cyk+q;c
y
k0 q;0ck0;0ck; (2.141)
??????????????????,???????????????????????? 0
??????? 
k"
 k#

=

k0"
 k0#

(2.142)
??????????????????, ????????????????????????
?????,???? 0??????????,??? singlet??????????
?????????,????????
H =
X
k
(k)cykck  
X
k;k0
V (k;k0)cyk0;"c
y
 k0;#c k;#ck;" (2.143)
???????????????? V (k;k0) = 2(k   k0)=!(k   k0)???????????
????????????????????????????????,??? (2.143)????
??????????????????????,??????????,???? Hatree-Fock
????, 
cyc????????, hcci??????? 0????, BCS??????????
???????????????? hcci? 0??????????????? (2.143)?
HBCS =
X
k
(k)cykck +
X
k

(k)cy k;#c
y
k;" + h:c

 
X
k
(k)
D
cy k;#c
y
k;"
E
(2.144)
2 Bardeen??????????? 3???????????????
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????????????? (k)???????????,
(k) =  
X
k0
V (k;k0) hck0;"c k0;#i (2.145)
???????? (k) ?????????????????????, ??????????
????????????
????? (2.144)? 2????????????,???????????????????
???????????????????????????, ???????????????
????????? 
k"
y k#

=

uk  vk
vk uk

ck"
cy k#

(2.146)
???????????????????
u2k + jvkj2 = 1 (2.147)
????????? (2.144)?????????,??????????????
E(k) = 
p
(k) + j(k)j2 (2.148)
??????? (2.144)??????
HBCS = EGS +
X
k
E(k)
h
yk"k" + 
y
 k# k#
i
(2.149)
???, EGS ????????, ????????????????????????, E(k)?
??? (k)?????????????????????????????????????
??????????????,  jBCSi = 0??????????????????????
?????
jBCSi =
Y
k

uk + vkc
y
k"c
y
 k#

j0i (2.150)
???????????????? BCS?????????
??????????? (k)????????????????yk ??????????,
???????????????????????, ???????????????????
????????? D
yk"k"
E
=
D
y k# k#
E
= f(E(k)) (2.151)
???????? (2.146), (2.145)?????,???????
(k) =  
X
k0
V (k;k0)
(k0)
2E(k0)
tanh

1
2
E(k0)

(2.152)
??????????
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2.4.6 Eliashberg???
BCS ???????, ????????????????????????????, ???
???????????????????,??????????????????,?????
????????????????????, ??????????????????????
????????3?
????????????????????????????????????????
H =
X
k
(k)cykck +
X
q
!(q)ayqaq +
1p
N
X
k;q;
(q)(aq + a
y
 q)c
y
k+qck (2.153)
??? ayq; aq ?,???????????? ! ???????????????
????????????? G(k;     0)???????
  @
@
  (k)

G(k;     0) = (    0) + 1p
N
X
q
(q) (q;k; ; ;  0) (2.154)
?????????
 (q;k; ;  00;  0) =  
D
Tq()ck+q"( 00)c
y
k"(
0)
E
(2.155)
q()  ayq() + a q() (2.156)
????????  ???????????????,???????????
@2
@2
  !2(q)

 (q;k; ;  00;  0) =
  2!(q)(q)p
N
X
l;
D
Tcyl()cl q()ck+q"(
00)cyk"(
0)
E
(2.157)
??????????????
D(q;     0) =  hTq() q( 0)i (2.158)
?????,???????????????????????? T ????????????
???????????????????????????????, ???????????
???? 
@2
@2
  !2(q)

D(q;     0) = 2!(q)(    0) (2.159)
???? (2.159), (2.157)??
 (q;k; ;  00;  0) = 
Z 
0
d1
(q)p
N
D(q;    1)

X
l;
D
Tcyl(1)cl q(1)ck+q"(
00)cyk"(
0)
E
(2.160)
3 ?????????????????????????????????,???????????????,??
????????????????????
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????????????? (2.160)?? (2.154)????????,?????????
  @
@
  (k)

G(k;     0) =(    0)  1
N
X
q
Z 
0
d1
2(q)D(q;    1)

X
l;
D
Tcyl(1)cl q(1)ck+q"()c
y
k"(
0)
E
(2.161)
???????? Green?? F (k;     0)????,??????????????,?????
?????????
(k; i!n) =  kBT
N
X
q;m
2(k   q)D(k   q; i!n   i!m)G(q; i!m) (2.162)
(k; i!n) =
kBT
N
X
q;m
2(k   q)D(k   q; i!n   i!m)F (q; i!m) (2.163)
?????????,
[i!n   (k)  (k; i!n)]G(k; i!n) (k; i!n)F (k; i!n) = 1 (2.164)
[i!n + (k) + (k; i!n)]F (k; i!n) (k; i!n)G(k; i!n) = 0 (2.165)
????????????????? (2.162)?? (2.165)??? Eliashberg??????,??
??????? Dyson??????????????????????Dyson???????,
????????????????????, ? 2.11 ???????????Tc ??????
+= Σ
∆ =
Λ
+ ∆
= ∆
Σ =
Λ
+ Σ
Λ
? 2.11 ????????? Eliashberg??????
?,????????,?? Green????????????????????????????
??????? Green?????,???????????????????????,
Glm(k; i"n) = G
(0)
lm(k; i"n) +G0(k; i"n)(k; i"n)G(k; i"n) (2.166)
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?????????? Green ?????????????????, ? (2.166) ??????
Green??????????,??????????????
F (k; i"n) = G(k; i"n)(k; i"n)G( k; i"n) (2.167)
??????? Green????????? (2.163)??????????
(k; i"n) =
kBT
N
X
q;m
V(k   k0; i"n   i"m)G(k; i"m)(k; i"m)G( k; i"m) (2.168)
??????????????????? Eliashberg??????,?????? 2.12????
?????
=
V∆
∆∆
? 2.12 ??????????? Eliashberg??????
?????????? ?????????
 = A (2.169)
?????????? (2.168)? T = Tc ?????????????,??? ? T = Tc ? 1
?????????????,  = 1??????????, ????????, ???????
??????????????, Tc ???????????????????? ????, ?
????????????????????, Tc ????????????????
2.4.7 ???????????
? 2??????,?????????????? BCS???,??????? Eliashberg?
???, ???????????????????????????????????????
??????????? V ???, ??????????????????, ????????
?????????,???????????
??? (2.152)???? (k) ??? k????????X
k
j(k)j2 =
X
k;k0
V (k;k0)
(k)(k0)
2E(k0)
tanh

1
2
E(k0)

(2.170)
????????????????,???????????????????????,???
??? V ?????? q ???????????????, q ??????????????
k0 = k + q ???????????????????X
k
j(k)j2 =
X
k
V (q)
(k)(k + q)
2E(k + q)
tanh

1
2
E(k + q)

(2.171)
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????????? k ???????????,?????????????????????
???????????????, tanh? E(k0)?????????????,???????
??????? V (q)(k)(k + q)???????????????? V (q)???????
??????????,??? ??????????????????? V (q)??????
?????????,???? V (q)??????????????????????????
????????? singlet?????????????????????????, V (q)??
???????,? 2.13???????????????????????
-
-
-
- +
+
+
+
+
+ --
+
+
? 2.13 ??? singlet???????,????????????????????????
???????
?????????????????????????, ???????????? 0 ??
?????????????????? 0 ??????, ????????????, ????
?????????????????????, ?????????????????????
?????, ????????????????????????????????????
????????????, ?????????????????????????????
???
2.4.8 Baym-Kadanoff??
?????????, ???????????????????????????????
???
Luttinger-Ward??????????
2.4.3 ???????????, ??????????????????????, ?????
Green?? G0 ?,???????????? G?????????,????????????
???????????????????????????????????????????
??????????, Luttinger-Ward??????????????
????, ? 2.14????????????????
(2a) ???????????????
??????, 1???????? 
(1b) ? G0 ?, G = G0(1b)G0 ?????????????
???????? 
(2a) ????????????????????????????? 
(2b)
? 1???????? 
(1) ? G0 ? G?????????????????????????
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? 2.14 ?????????? 
(1b) ? 
(2b) ????????? Green?? G0 ?,???
????????? G?????????????????????????
???????????????????????? Luttinger-Ward????????????
??, ??? Green????????? [G]????, ? 2.15??????????????
???????????????????,?????? Green??????????????
?????????,???????????????????????
Φ[G]= + ++
+ + + +
+ + ???+
? 2.15 LW??????????
Baym-Kadanoff?????
Luttinger-Ward ????????????????, ??????????????????
??????,?????????????????????,???????????????
?, ?????????????????????????????????????????
??????????,????????????????????????????????,
Baym-Kadano????????????????,??? Lattinger-Ward?????????
????????????,????????????????????????,??????
???????, ? 2.16 ???????????????????????????????,
???????????????????????
42 ? 2? ????
G Σ
? 2.16 Baym-Kadano???????????????? ? Green?????????
????????
????????? (Fluctuation Exchange: FLEX)???,?? Baym-Kadano??????
?????,? 2.17???? Bubble?? Ladder?????????????????????
??????????? (Random Phase approximation:RPA)??????? Bubble?????
?? Ladder????????????, Green????????????????????G?
???, ???????? G0 ???????????? RPA ?? Baym-Kadano ?????
???????
? 2.17 2???????????? Bubble??????? Ladder??????
2.4.9 ?????? (RPA)
?????? (Random Phase approximation:RPA)?,??????????????????
????????????????????????????????, ??????????
???????????? 0????????,?????????????????????
??????????????????????????????????? (??)?????
??????????????????
????????,???????,??????? S ; zzS ??????? C ??????
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????? S^; ^????
S (q; i!m) =
Z 
0
d exp(i!m)
1
N


S+q ()S
 
 q(0)

(2.172)
zzS (q; i!m) =
Z 
0
d exp(i!m)
1
N


Szq()S
z
 q(0)

=
1
4

""(q; i!m) + ##(q; i!m)  "#(q; i!m)#"(q; i!m)

(2.173)
C(q; i!m) =
Z 
0
d exp(i!m)
1
2N
hq() q(0)i
=
1
2

""(q; i!m) + ##(q; i!m) + "#(q; i!m) + #"(q; i!m)

(2.174)
????????
????????????? i!m ? q ????????,????????????????
???????,?????
S (q) = 2
zz
S (q) = S(q) (2.175)
(q) = (q) (2.176)
(q) = (q) (2.177)
?????????? S ; C ?
S(q) = 
(q)  (q) (2.178)
C(q) = 
(q) + (q) (2.179)
?????????????????????????????, ?????????????
???????????????, ???????????????????????????
???????????????
??????????????????????????????????????????
?? 2.3.2?????????????
H1 =
X
i
24Un^i"n^i# +X
6=
X
0
U 0 n^

in^

i0 +
X
;
J;S^

i  S^i +
X

J 0; c^
y
i" c^
y
i# c^

i#c^

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???????????????????????????????????????????
????????,????????????????? [19]?
H1 =  l1;l2;l3;l4c
y
l1
cyl4cl3cl2 (2.181)
 l1;l2;l3;l4 =  
1
2
Sl1;l2;l3;l412  43 +
1
2
Cl1;l2;l3;l41243 (2.182)
44 ? 2? ????
??? S^; C^ ?????????????????????
Sl1;l2;l3;l4 =
8>><>>:
U (l1 = l2 = l3 = l4)
U 0 (l1 = l3 6= l2 = l4)
J (l1 = l2 6= l3 = l4)
J 0 (l1 = l4 6= l2 = l3)
(2.183)
Cl1;l2;l3;l4 =
8>><>>:
U (l1 = l2 = l3 = l4)
2J   U 0 (l1 = l3 6= l2 = l4)
2U 0   J (l1 = l2 6= l3 = l4)
J 0 (l1 = l4 6= l2 = l3)
(2.184)
????????????RPA???????????

(0)
l1;l2;l3;l4
(q) =   T
N
X
k
G
(0)
l1;l3
(k + q)G
(0)
l4;l2
(k) (2.185)
???????,? 2.17???? Bubble?? Ladder??????????????????
???? (2.182) ??, Ladder ????????? S^, Bubble ???????????????
???
V^ =
1
2

C^   S^

(2.186)
V^ =
1
2

C^ + S^

(2.187)
????????????????????,????????????????
^(q) = ^0(q) + ^0(q)V^
(q) + ^0(q)V^
(q) (2.188)
(q) = 0(q)V
(q) + 0(q)V
(q) (2.189)
????????????????????????,? (2.179)?? 2.18?????????
????
???? (2.179)??????,???????????
^s(q) = ^
(0)(q)
h
1  S^^(0)(q)
i 1
(2.190)
^c(q) = ^
(0)(q)
h
1 + C^^(0)(q)
i 1
(2.191)
??????????
??, ??????????????????????????????????????
V s; V ?,? 2.19???????????,??????????????????
V^ s(q) =
3
2
S^^s(q)S^   1
2
C^^c(q)C^ +
1
2
h
S^ + C^
i
(2.192)
V^(q) =
3
2
S^^s(q)S^ +
1
2
C^^c(q)C^
  1
4

S^ + C^

^0(q)

S^ + C^

+
3
2
S^   1
2
C^ (2.193)
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? 2.18 ????? 0 ???????????  ???????????  ????
?????  ?????????
?????????????? Eliashberg?????????,??????????????
?????? ???????????????RPA?????,?????????????
??????,????? ???????????????????????????,???
??????????????????
2.4.10 ??????? (FLEX??)
RPA ???????????, ?????????????????, ??????????
????????????????????????, RPA ???????????????
(Fluctuation Exchange: FLEX) ????????????FLEX ??? Bickers ???????
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???????? [20], RPA?????????? Green?????????????????
?????????

(0)
l1;l2;l3;l4
(q) =   T
N
X
k
Gl1;l3(k + q)Gl4;l2(k) (2.194)
??????????????????, Dyson???? 0 ????????????????
???????????,????????????????????????????, RPA?
???????,??????????????????????????
?? FLEX ?????????, Baym-Kadano ???????????????, LW ??
???????????, Bubble ????????? Ladder???????????????
??????????????????????????, ????????????????
????,??????????????????,????????????????????
????????????,???????????????????????
2.4.11 ??????
???????????????????, ??????????????????????
?????????,??????? q ?????????????????,????????
???????????????????
????????????????, ?????????????????????????
???????????? (2.191) ??????, S^^0 ??????? 1 ??????????
???????????????????????????????????????????
?????????????????????? 1????? RPA????????????
? (0) ?????1?????????????????????????????????
(q; i!m) =
X
k
f("(k + q)  f("(k))
i!m + "(k)  "(k + q) (2.195)
??????????????????????????,???????????? 1???
???????????????????????????????????????????
???-????????????????????????????????????,???
?????Q?????????,???????????????????????????
???????,??????????????????,Q????????????????
???? 2.20?????????????????????????????Q = (; )??
?????????????????????
?????????????????, ????????????????????????
????????????????????????????, ??????????????
???????????????????????????????????????????
??????,??????? U ?????????????,??????? U 0 ??????
????,????????????????????,??????????????????
?????????????
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pi
-pi
-pi
Q=(pi,pi)
kx
ky
? 2.20 ?????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????
??????????????????????????
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? 3?
????
????????????????,????????? (?)?????????
????,???????????????????????
????????????????????,???? 5??????????,?
?????????????????????,??????,??????????
?????????????,????????????????????,????
?????????????????????????, ????????????
???????????????????????????????, ??????
??????????,??????????????
????????????, LaNiBN ?????? (?) ??????????, ?
?????????, ????????????????????????????
???, ??????????????????????????????????
??????????, YPd2B2C ???? Tc = 23K ?????????????,
Y(NiB)2C????????????????????,?????????????
???????????????????????????, ??????????
?,????????????????????????????????????
3.1 ??????
3.1.1 ?????????
??
????????????, 2006 ?????????????????????, LaFePO ?
????????,????? 5K??????????,?????????????????
? [21]???? 2008? 2???????????, LaFeAsO???????????????
???, Tc =27K???????????????????????????????????
???????? [4]?
50 ? 3? ????
? 3.1 ?? (a) LaFeAsO?????? (b)X???????,??????????????
????? (a)??? (b)??????????? [4]
??? La?????????????? Tc ???? [5, 22], ?? SmFeAsO1 xFx ????
Tc =55K???,????????????????????????? [23]?
?????????,?????????????????,??????? FeAs?????
?????, ?????? LnO(Ln=?????) ??, ??????????????????
???,????????????????????????????,???????????
????????????????????? LaFeAsO1 xFx ?,????????, FeAs??
????????????????????????????????????, ??????
???????????, ???????????????????????????????
???,???????????????
??,????????????????? 0??????????????,???????
????????,?????????????,?????????????????????
???,????????????????,????????????????
??????????????
??????????????????????????????????????????
??????,??,?????? (SDW)???????????????????????,?
??????,?????????????????????????,???????????
??????????????
??? Mazin ???????????????????????, ???????????
?????????,?????????????,??????? (???)?????????
(????)?????????, ???????????????????????, s ???
????????????????????????????? [24]?
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Mazin????????,?????????????,???????????,?????
????? 3d??????????????????????????? 5????????
?,?????? (RPA)?????????? [25]?????, s ?????????????
??????????????????????????, ????????????????
????????,??????????????
3.1.2 ?????????
11 111 122 1111 22426
Fe
As
Fe
Se
As
Fe
As
Fe
As
Fe
? 3.2 ???????????, ?????????, ?????? (???? As)????
?????? (???? Se)??????????????????????????????
??? 11?, 111?, 122?, 1111?, 22426(42622)????????
????????????, ????????????????????? 3.2 ??????
??????????????????? (?????)??????????????????
?, ????????????????????, ??????????????, ??? 11?,
111?, 122?, 1111?, 22426????????,?????? 3????????????
11??????????????,????????????? Se? Te?????????
?????,?????????????,????????????????????????
? SrTiO3 ???? FeSe????????????????? 60K????????????,
???????? [26, 27]?
122?????????????????, 3?????????????????? 122??
????????????????????????,???????? [28]?
52 ? 3? ????
? 3.3 ???????????????????? stripe???????????
??????????????????,??????????????,?????????
???????????????????????????????????????, ???
?????????????, ?????????????????????????????
????????????,??????????????????????????????,
????? 4???????????? x???????????????, y ???????
????? (?????????)????????????,???????????????
????, 2 ?????????????, ???????????????????????,
??????? dXZ=Y Z ???????????????????,????????????
???????????????????????????????,????????????
????????? [29]?
???
???
???
???
????? ?? ?? ?? ?????????????????
???
?????
?????
????
??? ?
???
??
????????????????????
????????????????????????? ? ? ? ?
??
??
??
??
??
??
??????????????
???
???
???
????
?? ????????
????????? ?
?????????????
??
? 3.4 LaFeAsO0:89F0:11 ???????????????? [30] ???????????
??????????????????????????
?????????, ????????????????????????????????
3.4?, LaFeAsO1 xFx ???????????????3GPa????????, 47K?? Tc ?
??????????? [30]???????, ??????????????? LaFeAsO??,
???????????????????????? [31]??? 11 ??? FeSe ??????
?????????????????????, ????? 8K? Tc ?????????, ??
??????????, 37K??????????????? [32, 33]?
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??????
?????????, ?????????????????????, ??????????
??????????????????????,?????????????? 0?????
????????????????????? Tc = 40  50K ????????????,
SmFeAsO1 xFx ?, Ba0:6K0:4Fe2As2 ??????????????????????????
(?????????)???????????????? [34, 35], 10K???????????
? LaFePO? KFe2As2, LiFeP????????????????? [36–40]?
???????, 10  30K ???????????????, ?????????????
???, ???????????, ?????????????, ?????????????
??????, ?????????????????, Tc = 23K ??????? 122 ????
? Ba(Fe0:94Co0:06)2As2 ?????, ?????????????????, ????????
????????????????? [41]????????????, ???????????
BaFe2(As,P)2 ?????,????????????,???????????????????
3.1.3 ?????????????????
???????????????????????????????????, 3.1.1????
?????,??-??????????????????????? s ??????????
???????????????????????????????? s ?????????
???? [25]?
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??????????? (???),  ??? 1?, (; )???? dX2 Y 2 ??????????
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????????????????????,????????????,??????????
???????????????,???????????????????,????,???
???????????????????????????????????????????
??,?????????????,????????????,??????? (???)???
????????????????????,????????????,??????????
??? 3.8 (b)????,????????????????????????????????
??????????????,? (2.171)??????????,?????????????
???????????????????????????? 2??????????????
?,??????????????????????????,???????????????
????????????????????,???????????????????,  ??
????????????????????,  ???????????????????? s
????, ???????????????????? nodal s ?????, ????????
??? dx2 y2 ??????????????????????? (RPA)??????????
?????????????? ?,???????????? 3.9(b)??????????s
???????????????, dx2 y2 ?????????? ?????????????,
LaFeAsO?? s ???????????????????
s ?????????????????????????????????, STM????
???? (QPI)???????,??? q ??????????????,??????????
????????????????Tc = 13  14:5K ??? Fe(Se,Te) ?????? QPI ??
????????,? 3.10?????????????? 3.10???????????,???
???????????????????????? [43]?
3.1.4 ???????????????????????
????????????????,???????????????,??????????
?????????????? 3.11????????,??????????? (?????)?
???????????????????, Fe-As-Fe???????????????????
????????,??????????????????????????,????????
?????????,?????????????????????????,????????
???????????????????????????????,?????,??????,
????????????,??????????????????????????????
???????????, ?????????? dXZ=Y Z ?? dX2 Y 2 ?????????
2  3???????, ????????????? 2??????????????????
????, ???????????????????????????????????, s ?
???????????????????????????????,?????,??????
?????????????,???????????????
??????????????????????????????????????????
?????
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? 3.10 k ?????????????????,??? q ???????????? QPI?
???????????????????-?????????????????? q2 ?, ?
???????????? q3 ????????????????????????????
?????????????????????????[43]
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? 3.12 LaFeAsO???????????????? (?)?????????????? (?) [45]
?????,??????????? FeAs?????????????????,???
???????????????????????????LaFeAsO(???)?????
??????????????, ???????????, ?????????????
? [45]?? 3.12 ?????????????????????, ??????????,
????????????????????????n??????????, n = 6:0?
??????????????
??????????,?????????????,????????????????
?????????????????????????????,?????  0 ? ((; )
?)??????????? ( ?)????, ??  ? ((0; 0)?)??????? 2??
???? (1 ?, 2 ?) ????????????????, ????????????,
(, 0)???????, n = 5:6??????,????????????????
???????????????????, ? 3.12 ??????, ??????????
???????????,???????????????,?????????????
???????????
??????????  ???????????? dx2 y2 ??????????????
 ??????? hPn
???????????????????,? 3.11(c)????????????????
????, hPn ??????????? hPn ????????????,????????
???? [42]???????, hPn ?????? dX2 Y 2 ??????????????
???????????,? 3.7(b)???? dX2 Y 2 ????????????????
?????????, (; )??????????,  ????????????????
??????????????  ?????????, ?????????, RPA ???
????, hPn ?????????? (; 0)=(0; ) ??????????? s ????
60 ? 3? ????
????????? hPn ??????,???-?????????????,?????
??? dx2 y2 ????? s ??????????????????? 2 ??????
???, ? 3.13 ??????????????????????????????, ??
??????????? hPn ???????  ?????????????????, s
??????????,?????????????????????? Tc ??????
????????????? hPn ?????????,????????????,???
????????????????, ???????????????????????
???, hPn ?????? 2????,?-??-??????,?-???????????
?????,????????????? [46]?
? 3.13 ???? hPn ??????,  ????????????????????????
?????????????????????????????????????,????
??????
 ??????
??????????????,?? 3d?????????????,????????
?????????,??????????????????????????? [46]?
????????????????????, ? 3.14 ??????, ?????????
?,?????????,??????????????
 Fe-As-Fe??? 
???????? ??????,????????????????????????
?????????????????????????, ? 6.10 (a) ?????????
?????  = 112,?????????? 4?????????????,?????
????????????????????? 3?????, ????????????
??? 2???????????????????????????????? hPn ?
????????, dX2 Y 2 ????? (, )???????? ( ?)????????
????? 2???????????????,? 3.15 (b)????????, (0; 0)??
??????????????? dX2 Y 2 ?????????????????????
(0, 0)????????????, 1, 2 ?????? dXZ=Y Z ???????????
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? 3.14 ??: ???????  = 108 ?????-??????????????????
????????????????: ?-????????????????,???????
???? ????????????????? s ??? [46]?
???????,???????????,???? 1 ??????????? 2???
?????????????????,?????????? ?,??????????
3???????  = 112 ??????????????????????????
???????? Eliashberg??????????????
??, ???????????, ?????? 112 ??????, ??????????
??????????, ?????????????, ????????????????
????????????????????????????, (0, 0) ????????
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? 3.15 (a) ??????????????????????????????? [46]?(b)
???????????????????????????????,??????????
????? [47]
dXZ=Y Z ???????????,??? 1 ?????????,??????????
???????,??????????????????????
??????? 1 ????????????????,? 3.15 (b)????????, 1
??????? dX2 Y 2 ????????????????, ? 3.16 ????????
??????????????????????, ?????????????????
??????
?????????????????????????????????, ??????
???????????,?????????????????????   112 ???
????????????????,????????????????
3.1.5 ?????????
???????????????, ??????????????????????????
?????, ?????????????????????????????????????
???????
3.1 ?????? 63
X 2?Y 2XZ/YZ
pi
pi−pi
−pi
0
0
? 3.16 Fe-As-Fe??? ??????????????????????????????????
??????????? s++ ?????
???????????,??????? s ????????????????,?????
???????????????????????????????????, ???????
?????????????????????? s++ ??????????,????????
?????? [29, 48]?
???????????? dXZ=Y Z ????????????????????????,?
??????????????????? s++ ?????????????????????
? (2.180)????????????????????,?????????
Hquad =  g(!l)
X
i
xz;yz;xyX
 
O^i O^
i
  (3.1)
?????, ???????-???????????????, ??????????????
???????????, g(!l)? U; J ???????, s++ ?? s ????????????
????????????
J1   J2 ????????
?????????????,????????????????,????????????
???????????????????, ???????????????????????
???????????????J1   J2 ????????????????,????????
64 ? 3? ????
????? J1 ?,?????????????? J2 ????????????
H = J1
X
hi;ji
Si  Sj + J2
X
hhi;jii
Si  Sj (3.2)
????,????????????????, z ???????????????, J1   J2   J3
? J1   J2   Jc ??????????, KxFe2 ySe2 ? FeTe????????????????
?????? [49–52]?
3.2 ? (?)?????????? 65
3.2 ? (?)??????????
3.2.1 ? (?)???????????
1993?? YNiB4 ????, 12K???????????????????????????
? [53]??????????????????, YNi2B3C0:2 ? YNi4BC0:2 ?????????
Tc = 12K????????????????? [54]?????????? YPd2B2C????,
??? YPd5B3C0:35 ???, ???????????? Tc = 23K????? [55], ?????
??????????????????????,???????????????????,?
???????????????????????, LnNi2B2C (Ln= Y, Tm, Er, Ho or Lu) [56]
?, La3Ni2B2N3 [57]??, 10K 15K????????????????????,?????
??????????????????
3.2.2 ????
? (?) ??????????, ????????, ???????? TMB(TM=Ni,Pd,Pt) ?
?????????????????,?????????,????????????????
?????????,??????????????
? (?) ???????????????, ??? (LnN)n ?? (LnC)n(Ln=???,Y) ???
????,?? 3??????????????? 3.17?? n????,? (?)???????
??????????????n??? TMB??? LnN(C)????????, n = 1; 3???
?????, n = 2??????????????????????????,????????
?????????????????????
3.2.3 ???????
???????
? (?)??????????????????????,????????????,????
????????, ??????????????????????????????????
????????,??????????????????? [58],?? LuNi2B2C? YNi2B2C
??,???????????????????????? [59–62],????????????
???????????YNi2B2C???, NMR?????????????????????
?????????,??? 1=T1 ??????????????,??????????,???
??????????????????????????????, YNi2B2C ?????, ?
3.18????????????????????? 1=T1 ????????? T 3 ??????
?????,??????????????????????????????????? [63]?
??,?????????????????????????,? 3.19????????,??
????????????? 0????,??????????????? [64]???????
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n=2n=1 n=3
? 3.17 ? (?) ???????????????????? n = 1(YNi2B2C)n =
2(LaNiBN),n = 3(La3Ni2B2N2)
??????????????,????????????????????????,????
????????????
3.2.4 ???????
? (?)?????????????,????????????????? [65–67],????
?????????????, ????????????, ????????????????
???????,????????????????? YNi2B2C????,?????????
????????????????,? 3.20???? Ni? dxy ??????? 1??????
?????? [68]??????????,???????????? d???????????
???????
?? 2002??????????,? 3.21?????????? (s+ g)??????????
?????? [69]????,??????????????,??????? (s+ g)?????
?????????? [70]?????? (s+ g)???????????,???????,??
??-?????????, ??????????????, ????????????????
??? [71]?
??????????,????????????????,???????????????
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? 3.18 YNi2B2C???? NMR????? [63]
????????????
???? ??????? ???
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??? ???
?? ??
?? ?? ?? ??
?? ??
? 3.19 ARPES??????? [64]?(a)????????????????, ?? 0.8Å 1
????????????????????????
??,???????????,?????????????????????????????
???????????
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? 3.20 Ni? dxy ??????? 1???? [68]
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? 3.21 s+ g ??????????????? [69]
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? 4?
????? 122???????
BaFe2(As,P)2??????????
?????
????? 122??????? BaFe2(As,P)2 ???????????????122
??????????,????????????????????,???????
???????,?????????????????????????,?????
??????????????????????, ??? 5???????????
???????????????????????
??? BaFe2As2 ????????? BaFe2(As,P)2 ????, Tc = 30K????
??????????????????????????, ???????????
??????????????,??????????BaFe2(As,P)2 ???????
????,???????????????????,??????????????
???????????
?????????????????????????????????, ???
??????????????????????????????????????
?????????? 10 ???????????, BaFe2(As,P)2 ????????
????????????, BaFe2(As,P)2 ?????, ?????????????
????????,??????????? d3Z2 R2 ??????????????
?, ???????? 3???????????????????????????
??????????????????????????????????, ???
???????????????????????????
???? JPSJ [72]???????????? 2012?????, JPSJ??????
????????????????
70 ? 4? ????? 122??????? BaFe2(As,P)2 ???????????????
4.1 Introduction
?????????, ???????????, ????????????? hPn ?????
?,??????????????,??????????????????????? [42]?
??? 1111??????,?????????? LaFePO?,??? hPn ???,?????
??????????????????????? [36, 37]?
???
???????????????
???
? ?
????
???
???????????????
?????????????????? ??? ??? ??? ??? ??
???
???
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????
???
???
? ???
??? ??
????
????
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?
????
????
?
????
????
?
??????
??????????
? 4.1 BaFe2(As,P)2 ?????????? [73]
(a)
(b)
(c)
? 4.2 BaFe2(As,P)2 ???? (a)????? ?? (b)????  [74], (c) NMR [75]??
?????????,???????????????????????
???? 122?????,?????????????????????,?????????
4.2 ???? 71
???????BaFe2As2 ???????,?????????????? BaFe2(As,P)2 ???
?,? 4.1???????????,?????? x?, x = 0:33???????? Tc = 30K?
????????? [73] ????, ? 4.2 ? NMR ???????????, ????????
????????????????????? [74, 75]?
???????,??????????????????????????????? Tc ??
???????????????, ???????????????????????????
???????????????,????????????? hPn ??????,??????
??????, nodal s ??? dx2 y2 ????????????????????, s ????
?????? (; )??????????? ( ?????)????,???????????
???????????? (ARPES)????????????? [76]?
??????????, ???????????????????????????????
?????, 122??????????????????????????,?? 1111????
???, ????????? unfold ????????, ??????????????????
????????????????? unfold????????? 10????????, ???
????????????????????
4.2 ????
????? Quantum ESPRESSO ????? [77] ???????????????????
????????,??????Wannier90????? [78]????,?? 3d????????
????? 10???????????????????????????????????,?
??????????????????????? x????,??????????????
??? BaFe2As2 ??????????,???? 10????????? (? 4.3(a))?????
????????, BaFe2P2 ? 10????????? (? 4.3(b))????, ?????????
???????? 1  x : x????????????,???? 10??????? (? 4.3(c))?
??????????????????? GGA(PBE)???,???????????????
??? 40Ry,???Wannier????????? k ??????? 8 8 8????????
???????????? BaFe2(As,P)2 ??????,??????????????????
????????, ???????????????????? 4.1 ????????????
?????
?????????? 10 ????????, ???????????? RPA ???????
?????????????,??????????? 0.07eV, k ????? 16 16 16,??
?????? 128??, BaFe2As2 ????, cRPA????????????????????
??? [79]?????????? 4.2, 4.3??????RPA?????,??????????
???????,??????????????,???????????? s ???????
?, ????????????????????, ???????????????????, ?
??????????????????????? f = 0:42??????????
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? 4.3 BaFe2(As,P)2 ???? x = 0:64 ??????????????????, (a)
BaFe2As2 ? 10 ???? (??) ? ??????????????????? (?) (b) (a)
???????????????? BaFe2P2 ? 10 ???????(c) ?????????
????????????,?????????????????????????????
???, BaFe2(As0:36P0:64)2 ??? 10?????
? 4.1 ?????? BaFe2(As1 xPx)2 ?????
x a (Å) c (Å) zPn hPn
0.00 3.9625 13.0168 0.3545 1.3603
0.33 3.9255 12.8150 0.35256 1.3143
0.64 3.8844 12.6271 0.35046 1.2685
0.77 3.8693 12.5691 0.34893 1.2435
1.00 3.8400 12.4420 0.3456 1.1895
? 4.2 ???????? U;U 0 ?? [79]
3Z2  R2 XZ Y Z X2   Y 2 XY
3Z2  R2 2.84 1.97 1.97 1.51 1.78
XZ 1.97 2.43 1.62 1.52 1.80
Y Z 1.97 1.62 2.43 1.52 1.80
X2   Y 2 1.51 1.52 1.52 1.91 1.91
XY 1.78 1.80 1.80 1.91 3.03
4.3 ?????????????? 73
? 4.3 ???????? J; J 0 ?? [79]
3Z2  R2 XZ Y Z X2   Y 2 XY
3Z2  R2 0.00 0.33 0.33 0.42 0.57
XZ 0.33 0.00 0.37 0.35 0.46
Y Z 0.33 0.37 0.00 0.35 0.46
X2   Y 2 0.42 0.35 0.35 0.00 0.23
XY 0.57 0.46 0.46 0.23 0.00
4.3 ??????????????
BaFe2(As,P)2 ???????????????????,? 4.4?????????????
????? BaFe2As2 ?????,??????? (???)? 2?,???????? (????)
? 3???????????????????,??????? hPn ???????????,?
???????? dX2 Y 2 ??????? ( ?)?,?????????????, x = 1:0??
?????????,????? 2?????????????????? Z????????
?,???????????? (1 ?)?,????????????????????????
????????????????,? 4.4??????????????????????,?
?????? d3Z2 R2(dZ2) ???????????, ???????????????? 3 ?
??????????????????????????, ????????????????
????????,??????????????????????????????????,
??  ????????? Z?????????????????????????????
4.3.1 ??????
??? BaFe2(As,P)2 ????? x = 0:33???? Tc ?????????????????
???? ARPES??????????????????,???????? Z???? 3??
??????????????, ????????????????????????????
??????????????? 3??????????,?????????? x = 0:64??
?????????
?????????????????? 4.5 (a) ????????????????????
??????????, unfold??? 5???????????qx   qy ???????????
???????????,?? (; 0); (0; )???????????????????????,
dX2 Y 2 ????????????? ( ?)?????????????, ?????????
????????,? 4.5 (b)????,???-??????????????????????
?????????
??,?????? x???????,?????????????????????????
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? 4.4 (??)BaFe2(As0:36P0:64)2 ? Z???  ???????????????(??)??
? x = 0:64 ????, ?????????????????????3 ?????????
????? (1 ?)????, Z???? dZ2 ????????????????????(?
?)???? x???????????????????????????????????
Z ???? 1 ?? dZ2 ?????????????, dX2 Y 2 ?????????????
?? ( ?)??????????????
??????????????????? hPn ????????,?????????????
?????  ???????????,???????????????????????
4.3.2 ?????????
??, ?????????????????????, ?????? Eliashberg ??????
?,???????????????????,??????? hPn ??????????, 1111
??????????????, dx2 y2 ???? s ???????????????????
?????
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spin
? 4.5 (a)x = 0:64????, unfold?? 5?????????????, qz =  ?????
?????????????1111?????????????? q = (; 0); (0; )????
?????????????
?? 1111 ???????????????, s ????????????, ???????
????????, 3?????????? (1 ?)?, Z???? 3????????????
????????????????? dZ2 ????????????????,???????
??????,?????????????????????? dX2 Y 2 ? dXZ=Y Z ?????,
???,?????????????????????,??????????????????
??????????????? dZ2 ????? 1 ?????? Z????????????,
dZ2 ?????????????????,? 4.6?????????????????????
??????????????????,???????????????????? BaFe2As2
? 5??????????????, J = 0???? Z??????????????????
????,????????????????????? dZ2 ??? Z????????? [80]?
????????????????????, ????????????????????
dX2 Y 2 ; dXZ=Y Z ??????, dZ2 ?????????,???????????????,?
??????????????????
????? 3?????? dZ2 ??????????????,?? 122???Ca(Fe,Co)2As2
? SrFe2(As,P)2 ???????????,????????????????????????
??????
4.4 ??
?????, 122 ??????? BaFe2(As,P)2 ?????????????????, ???
????????????? Wannier ??????????, ?? 10 ???????????
????????,????????? dZ2 ?????, 3?????????????????
????,?????????????? dZ2 ??????????? 3??????????
????????????
??,?????????????????????? dZ2 ???????????????,
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? 4.6 x = 0:64???? s ?????????1 ?????? Z?????????,?
????????????????????????????????????, 3????
?????????
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?????????????????????, ?????????????????????
??????????????????????
4.5 ??????
??????,???????????? BaFe2(As,P)2????????????? (ARPES)
????,????????????????????,??????????????????
???????????,????????????????? ARPES?????? Feng??
?????????, ??????????? ARPES ???????, kz =  ???????
?????????????????????, ?????????????????????
??? [76]??? Feng ???? ARPES ?????, ?????? 3 ???????????
???, 3????????????????????????????????????,??
??????????????? [81]?????????????????????, ????
????????
?????????????????????????????????????????,
???????????????, ???????????????????????????
??, ?????????????, ??????????????????????????
???
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? 5?
?????????????????
??? KFe2As2???????
??????
???????????????, ?????????????????????
?, KFe2As2 ??????????????????
??????????????, ??????? Ba(Fe0:9Co0:1)2As2 ????, ?
???????????????????????? (; 0); (0; )?? (; )???
????????????????????????????? KFe2As2 ????
?,???????????? (0; 0)??????????????????????
?? KFe2As2 ???????????,???????????????????
????, dx2 y2 ??????????????????????????????,
d ?????????????????? 4 ????????????????, ?
??????????????????????????????????????
????
????????????????-???????????, KFe2As2 ????
????????????????????????, ????-????????,
??????????????? (????)???????,??????????
????? (???) ????????????????????????????
KFe2As2 ?????, dx2 y2 ?? nodal s ??????????????????
??????????????? BaFe2(As,P)2 ??? 3????????????
s ??????????
???? PRB [82]????????, Editors’ Suggestions????????,??
???????????????? PRL?????????? [83]?
80 ? 5? ???????????????????? KFe2As2 ?????????????
5.1 Introduction
?????? BaFe2(As,P)2 ??????? BaFe2As2 ?, ?????, ????????, ?
???????? 3?????????????????,????????????????
???????????????????????????????????, Ba0:6K0:4Fe2As2
????, Tc = 38K??????????????????????????? [84]?
????????????????????, ?????????????????????
????????????????,????????????,? 5.1??????,??-??
???????????????????????????????????????????
?????, Ba(Fe0:9Co0:1)2As2 ????,??????????????? (; 0); (0; )???
????????????,????????? (; )??????????????????
??????????? 100%?????,?????????? KFe2As2 ?????,???
(0; 0)?????????????????????????
?????
(pi,pi)
(pi,0)??????(0,0)
?????
qx
qy
?????
(0,pi)
?????
??????
? 5.1 ??????????????????????,????????
?? KFe2As2 ?????? Tc = 3:5K ??????????, ? 5.2 ??????????
?,??????????????????,???????????????????????
?????? [38]????,??????????????????,????????????
????????? (???) ????, ???????? (????) ???????????
????? [85]??????????????,???????????? s ????????
?,?????????????????? dx2 y2 ????????????????????
?? [86, 87]?????????????, dx2 y2 ???????,???????? 4????
? 5.2?????????????????,???????????????,???????
?????????? [88]?
????????????????-?????????????????, 122??????
??? 5?????????,????????????????????? KFe2As2 ????
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??? ?????? ??? ??????
??????? ?? ???? ?
? ???
?? ?
?????? ?? ?????? ??? ??????
???
?? ?
??? ?
?
???????? ?? ?? ??? ????? ??
??????? ?????? ?? ?? ?????
?
? ???
?? ?
??? ?? ?????????? ??? ?? ??
??
??????? ?? ?
?? ?
??? ?
??? ?
??????? ?? ?
? ???
?? ?
?? ?
??? ???? ?
? ???
?? ?
??????? ?? ?
?? ?
??? ?
??? ?
? 5.2 KFe2As2 ???? (??)???????????????? [88]? (??)??????? [38]
?????????????, 5?????? 10????????????
5.2 ????
??????????,? Quantum ESPRESSO????? [77]?????????????
??????????????,??????Wannier90????? [78]????,?? 3d??
??????????? 10??????????????????????????????,
????????????????????, BaFe2As2 ? KFe2As2 ????????? 10 ?
??????,?????????????????????????????????
???????, ???????????????????,????????, ??????
????? 10 ?????? 5 ????????????????? 5.3(a) ????????,
122?????????, 2????????????,??????????????????
???,? 5.3(a)??????,??????? 1?????????????????????
?????????????????? 122????? unfold???,??????? 10??
??????????????????,? 5.3 (b)???????????????? 5???
?????M??, 10??????????????????? Z???????????M
?? Z?????????????, 5?????????????? (; ; )???????
?????, ????????????, 10 ???????????????????????
??5?????????????? 10???????? refold???????
?????????????????? RPA????????,?????????????
??????????????????????????????? GGA(PBE)???,???
??????????????? 40Ry, ???Wannier ????????? k ???????
8 8 8??????????BaFe2As2, KFe2As2 ?? Ba0:6K0:4Fe2As2 ??????,???
??? [84, 89, 90]?????????????????? 5.1????????
82 ? 5? ???????????????????? KFe2As2 ?????????????
(b)(a)
b
c
a
Γ M
X
Γ
Z
? 5.3 (a) 122 ???? 5 ???????????????????????? 2 ????
???????,?????????????,?????????????????????
(b) 5????? 10??????????????????????? 10????,??? 5
???????????????????????
? 5.1 ?????? Ba1 xKxFe2As2 ????? [84, 89, 90]
x a (Å) c (Å) zPn hPn
0.0 3.9625 13.0168 0.3545 1.3603
0.4 3.9090 13.2122 0.3538 1.3714
1.0 3.842 13.861 0.3525 1.4208
5.3 5????? 10???????
???????? 5?????,??????????????????????????,?
????????, ??????? 10 ?????????????????????????
?????5 ????? 10 ????????????????????? 5.4 ???????
?????????, 10?????  ?????? dX2 Y 2 ????????? (  ?)? 5?
????? M????????????? 5.5???, 5????? refold?????? 10?
????????????????????????? 5????? 10??????????
?????, ?????????? 2 ???????????????, ? 5.4 ????, 5 ??
??? 10??????????????????????,?? 10????????????
??? P??? N????????, 5?????????????????????????
?? unfold?????????????, unfold?????????????, 10??????
???????? 5 ??????????????????, ????? 10 ????????
???????????, 5????? unfold??????????????????????
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? 5.4 KFe2As2 ???? (a)10????? (b)5?????????????????10?
???????,???????????????????????
????????????????????, ??????????????????????
??????????, d3Z2 R2 (dZ2 ??)? dXZ=Y Z ????????????? (?? 1 ?
?????)?, 10????????? 1??????????????????, 5?????
????? 5.5 (b)????????????,??????????????????????
??????????????, 5????? refold???????? 10??????????
?,??????????,? 5.5(c)????,??????????????????????
????
??? 10????? 5???????????, RPA?????????????????
????????, ? 5.6????????????, k ????? 16  16  16, ??????
128, ??? T = 0:07eV ????????????????? 4.2 ????????????
? [79]????? f = 0:53?????????????????????, ????????
???????????? (qx; qy) ???????, ???????????????????
??? qz ???????, 2?????????????
???????????, 5????? 10??????????, ????????????
? 5.7????????????????????????,?? Z????????????
???????????????????????
??????? 5???????? 10??????????????????????,??
???? 5???????????????
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? 5.5 (a) refold ?? 5 ???? (??) ? 10 ???? (??) ????(b) 10 ????? 5
????????,?????????????10?????????, dXZ=Y Z ? d3Z2 R2
??????????????? (1 ?)????????????, 5?????????,
dZ2 ? dXZ=Y Z ??????????????????????(c) ???????? (?
?)10????? (??)refold?? 5????????,?????????????????
????, refold?? 5?????, 10???????????????????????
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? 5.7 KFe2As2 ????, (a) 10 ????? (b) 5 ???????? s ????????,
???????? 3?????????
5.4 ?????????????
?????? 5 ?????, BaFe2As2, Ba0:6K0:4Fe2As2, KFe2As2 ???????, ????
?????????????????????????????, ? 5.8(a)(c)???????
???????????????????????? k ???? 64 64 16,????? 512,
?? T = 0:04eV????????????????? f = 0:40????
??????,?????????? Ba0:6K0:4Fe2As2 ??, (; 0), (0; )?????????
??????????????????????? KFe2As2 ?? (0; 0)??,????????
Ba(Fe0:9,Co0:1)2As2 ?? (, )?????????????????,???????????
???????????????,????????????????,???????????
?????????????, n = 5:8  6:0???????????????????????
?,???????? (0; 0)????,???????? (; )????,??????????
????????? 5.4?????????????, KFe2As2 ??????????????
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? 5.8 (a) KFe2As2, (b) Ba0:6K0:4Fe2As2 ?? (c) Ba(Fe0:9Co0:1)2As2 ? qz = 0?????
??????????????????????????? BaFe2As2 ??????????
(d)?????????????????? BaFe2As2, ??? KFe2As2 ?????????
???,?????????????????????,?????????????????
????????????
?,???????????????????????????????,? 5.4???????
?????, ???????? X ??????????????, ?????????????
?, ????????????,   ???? X ??????????????????????
? 2??????,???????????????????,??????????,????
???? KFe2As2 ??????????????, X???????????????????
?????????????????????????? ((1  2),0),  = 0:17??????
??????????????????????????? [83]?
?????????????????? 5.8 (d)??????????? s ????????
??,???????????????
s =
0
1  s (5.1)
???????, ???? KFe2As2, BaFe2As2 ????, ??? n ????????????
???????????????????????????????? s ??????????
????????????? n????????,???????? n = 5:9?? n = 5:5??
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???????????????????????????, BaFe2As2 ??? KFe2As2 ???
??????????????????????????????? Ba!K????????
???????,??????????????????????????, ??? KFe2As2 ?
????????????,??????????????
X2-Y2
X2-Y2
XZ-YZ
XZ-YZ
? 5.9 ???????????????????????????????????
????,???????-??????????????????????????????
?????,? 5.9?????????,?????????????????????????
???????,????????????????????????????????????
????????? U ????????????,????????????????????
???????????????????,???????????? 5.9? KFe2As2(n = 5:5)
? BaFe2As2(n = 6:1) ????, ??????? dX2 Y 2 ??? dXZ Y Z ?? (?-?????
x; y ???? dyz ??)???????????????????????????,?????
????????????????????????, ? 5.9 ???????????????
???, ????????, ??????? (; 0)?? (0; 0)??????????, ?????
??, (; 0)?? (; )???????????????
5.5 KFe2As2 ??????????
?? KFe2As2 ???????????????s ?, dx2 y2 ??????????????
???, Eliashberg???????????????, s ?????  = 1:01, dx2 y2 ????
?  = 0:98???,??????????????????????????????,???
?? s ?? dx2 y2 ???????????,??????????????????????
88 ? 5? ???????????????????? KFe2As2 ?????????????
?????????????????????????????, ?????????????
? 4 ???????????????, s ???????????????????????
?????? 5.10??????, s ?????? dx2 y2 ?????????????????
?????????????? s ??????,?????? BaFe2(As,P)2 ????, dXZ=Y Z
????? 1 ?????? dZ2 ??????????,? 5.10 (c)????, dZ2 ??????
????????????????????????? dX2 Y 2 ??????????  ???
???????????????????????, ???????????????????
??????
5.6 ???
????, 122 ??? BaFe2As2 ???????, ???????????????? 5 ??
????????, ?????????-???????????????????, ?????
???????????-???????????,????????????????????
??????????????????????????????????????????,
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? 5.10 KFe2As2 ???? (a)? s ??? (b)? dx2 y2 ???????????????
??????????????(c)s ?????????????????
5.6 ??? 89
KFe2As2 ????????????????????,????? s ?? dx2 y2 ??????
????,???????????????????????????,???????????
???????????????????????????? dx2 y2 ???????? 4??
????????? [88],?????????????? s ???????????????
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? 6?
????? 1111?????
LnFeAsO1 xHx(Ln=La, Sm)???
????????
?????????? 1111????????????????????????
???????????????????????, ??????????????
??????????????????????????????????????
????????????-?????????????????????????
??, ???????????????????????????????????
?????????????????????????????, ????????
???????????, ???????, ?????????, ?????????
(, 0) ?????????????, ?????????? dX2 Y 2 ???????
?????????????????????????, ?????? (, 0) ???
???????,???????? s ?????????????????????
???? 2?????????????,????? 1111????????????
?????-??????????????????????????? JPSJ???
?????? [91],?????????????? PRB? Rapid Commun.????
??? [92]?
6.1 Introduction
???????????,????? 1111??? LnFeAsO1 xHx (Ln=La, Sm)?,?????
?????? LaFeAsO1 xFx ???, ??????????????, ???????????
???????????????????????????, ???????????????
x  0:2??????????,?????????? x  0:5?,?????????????
92 ? 6? ????? 1111????? LnFeAsO1 xHx(Ln=La, Sm)???????????
??????????????
?????????????,???????????????????,?????????
?????????????? x = 0:2???????????????, ?????????
?????, ???????????????????????, ???????, ??????
??????????,?????????????,?????????????, x = 0:3??
????????????????? x  0:4???,?????????????????,?
???????????????????,???????????,????????????
??????????????,??????????????,??????????????
??????, LaFeAsO1 xHx ???? x  0:2?????????????????????,
??????????????,????-????????? Tc ???????,??????
?????????????????????????????????,?-??-????? 
????????????, Tc ????????????????, Tc ???????????
???????????????
LaFeAsO1 xHx ?????, ???????????????????????, ?????
??????????, ????????????, ??????? (VCA)?????????
?????????????????????????????, ?????????????
?,????????  ????????????????????????????????
? VCA?????,? 6.2????,???????????????????????,???
????????????????????????????? (????)?,???????
??????, ???????????????????? [93]??????????????
??????????,???????????????,?????????????????
?????????????????,? 3???????????????????????
???????????,??????????????????,?????????????
?????????????????, ?????????????????????????
???????
?? LaFeAsO1 xHx ?????,??????????,?????????????????
????????, ??????????????????????????????????
???????????????????? jQj  1:18Å 1 ??????,?????????
?? (???)?????????????,???-????????????????????
?????????????? [92]?
????????,????????????????????????,?????????
????????,???????????????????????,???????????
????????????????????, ??????????????????? [94]?
??????????????,????????????????????????????,
??????????????, ????????????????????????????
???
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? 6.1 (a)LaFeAsO ????????-???????????????????????
???????????,??????????????????????,????????
?????????????,???????????????? [93]?(b)SmFeAsO???
?????????? [95]
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? 6.2 ????????????????????????,??????????????
??? (?)?????? (?)???? x = 0:08; x = 0:21; x = 0:36; x = 0:40?[93]  ??
??????????? dX2 Y 2 ??????????????????????????
?????????
94 ? 6? ????? 1111????? LnFeAsO1 xHx(Ln=La, Sm)???????????
????????,???????? 1111?????,?????????????????
????????????????, ??????????????????????????
????, Tc ??????????????, ??????????????????????
?????
6.2 ????
????? VASP ???????? PAW ?????????????????? [96, 97]?
??????????????????????, ????????????????????
??,??????????????? VCA?????????????????????,?
??Wannier ???????? 3d ?????????????????? 10 ???????
??????? 3 ????????, ????? 2 ?????????, ??????????
??????????????????????????, fold??????????????
???, unfold?????, 10???????? 5????????????????????
RPA????????,????????????????????????????????
????????? PBESol???,?????????????????? 550eV??,???
Wannier????????? k?????????? 888???????????????
?,????????????????????????????? 6.1, 6.2?????????
?????????? RPA ????????????, ??????????? 0.02eV,k ??
??? 64 64 4,???????? 2048????????? Ref. [79]?????? LaFeAsO
???????? f = 0:42??????????
? 6.1 LaFeAsO1 xHx ????????
x a c zAs zLa hPn
0.08 4.01564 8.67845 0.65093 0.1464 1.31
0.14 4.01015 8.66934 0.65249 0.14779 1.32
0.21 4.00258 8.65923 0.653276 0.149562 1.33
0.24 4.00034 8.65495 0.65442 0.15059 1.34
0.33 3.99244 8.65007 0.65528 0.15218 1.34
0.36 3.98775 8.64997 0.65648 0.15346 1.35
0.40 3.98371 8.64538 0.65778 0.15425 1.36
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? 6.2 SmFeAsO1 xHx ????????
x a c zAs zLa hPn
0.13 3.923914 8.42626 0.66168 0.141379 1.36
0.22 3.909805 8.40018 0.66349 0.145024 1.37
0.34 3.895162 8.38471 0.66552 0.147863 1.39
0.43 3.885391 8.37664 0.66794 0.15106 1.41
0.47 3.880809 8.36348 0.66851 0.15218 1.41
? 6.3 ???????? U;U 0 ?? [79]
3Z2  R2 XZ Y Z X2   Y 2 XY
3Z2  R2 2.84 1.97 1.97 1.51 1.78
XZ 1.97 2.43 1.62 1.52 1.80
Y Z 1.97 1.62 2.43 1.52 1.80
X2   Y 2 1.51 1.52 1.52 1.91 1.91
XY 1.78 1.80 1.80 1.91 3.03
? 6.4 ???????? J; J 0 ?? [79]
3Z2  R2 XZ Y Z X2   Y 2 XY
3Z2  R2 0.00 0.33 0.33 0.42 0.57
XZ 0.33 0.00 0.37 0.35 0.46
Y Z 0.33 0.37 0.00 0.35 0.46
X2   Y 2 0.42 0.35 0.35 0.00 0.23
XY 0.57 0.46 0.46 0.23 0.00
6.3 ????????????
??????????????,???????????? 3d????????, 10????
??????LaFeAsO1 xHx ????, x = 0:08?? x = 0:40???? 10?????,???
?????????? 6.3????? 6.3????????,????????????????
????????????Wannier?????????? 10???????????????
???????????,?? 3d?????????????? 10?????,???????
?????????????,????????????  2eV 1eV???????????
?????????????????????????????????
?? 2eV3eV????????,??????????????????????,????
????????????????????????, La?????????????????
??????????????,?? 3d?????????????????????????
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? 6.5 LaFeAsO???????????,????????????????????????
???????????????????????, ???????????????????
?? 3d?????,???????????????????,?? 3d???????????
????????,??? 10??????????
?? fold?????????????????, unfold?????, 10???????? 5?
??????????? 5?????????????????????, ? 6.4??????
????????? LaFeAsO1 xHx,??? SmFeAsO1 xHx ???????????????
?????????,?????????????????????????????, LaFeAsO
???????????????,?????????????????????????? 6.5
??????????????????????????????????(0; 0)? ( ?)??
???, dXZ=Y Z ????????? (???? ??????)????,?????????
???????????????????????????, ???????????????
????????????????? (; )?????? dX2 Y 2 ?????????, (???
?  ??????) ????????????, ??? x  0:1 ??????????????
??????,???????, ?????????????????, ???????????
??????, ????????????????????? (; 0); (0; )?????????
?????,?????????????????????????????????????,
VCA ???????????????????, ????????????????????,
??????????????????????????????? 6.6 (a)????,????
????????????, ??????????????????????????????
???????????????, ????????, ???????????????, ???
???????????, ???????????????????????????????
????????????????????, ??????????????????????
?????????????,? 6.6 (b)?,??????????? Ba(Fe1 xCox)2As2 ???,
???????? VCA???????????????????? LnFeAsO1 xHx ????
???,???????????????????????????????????????
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x=0.0
Γ X Z Γ Z 
E F 
x=0.1
E F 
x=0.2
E F 
(b)(a)
?????
???
+1→+1+x
+1→+1+x
E→E’
E→E’
−1→−1−x
?????
? 6.6 (a)????????????????????????????, (b)BaFe2As2 ??
??, ?????????????????? VCA ???????, ??????????
??
?? (, ) ?????????,  ??????, SmFeAsO1 xHx ? LaFeAsO1 xHx ???
??, Sm?????????????????? 6.4???????????? 6.1, 6.2???
???????????????????? hPn ?, SmFeAsO1 xHx ? LaFeAsO1 xHx ???
?????????3.1????????,??  ???????-??-?????? ????
???????????????????SmFeAsO1 xHx ? LaFeAsO1 xHx ?????, Sm
?????? La???????????????? ????,  ???????????
6.4 ??????
? 6.7 (a)-(d) ?, LaFeAsO1 xHx ??????????????????????????
6.4????????,???????  ?????????? (?)???????????
????, (; 0); (0; )???,?????????????????????????????
?????????, ???? ( ?)????????, ??????? (; ) ???????
????????????(, )????????? ( ?)????????????????
????,?????????????????????????? x = 0:40????????
??????????????????????, jQj  1:2Å????? jQj  1:18Å????
??????????? [92]?
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? 6.7 LaFeAsO1 xHx ???? (a) x = 0:08, (b) x = 0:21, (c) x = 0:33, (d) x = 0:40??
?? qz = 0????????????????????????(e) LaFeAsO1 xHx ???
??????? s ????? x???. (f)?????????????, FLEX?????
??????????? [94]?
? 6.7 (e)? LaFeAsO1 xHx ?????????????????????? s
s =
0
1  s (6.1)
???????????????????????? s ????????????????,?
???????????????????????????? 6.7 (f)?,??????????
?????????????? FLEX???????????? [94]????????????
???, x  0:2????????????????????????????????????
?????????????????????????????????, x  0:2??????
?  ?????????,?????????????????,???????,??????
?????????????????????, ?????????????????????
????  ?????????,????????????????????????????
????????????,????????,??????????????????, s ??
????????
?? LaFeAsO1 xHx ? SmFeAsO1 xHx ??????,?????????????????
???????????????????????????,?????? (,)???????
( ?)????????????????? ( ?)? dX2 Y 2 ??????????,????
??????????????????  ????? SmFeAsO1 xHx ???, LaFeAsO1 xHx
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? 6.8 LaFeAsO1 xHx ?? SmFeAsO1 xHx ??? 5??????????,??????
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??, dX2 Y 2 ??????????????? ( ?)????????????? dXZ=Y Z ?
??????????   ???????? ( ?) ?, ??????????????, dXZ=Y Z
??????????????????, ??????,  ????????????, dX2 Y 2
????????????????????? SmFeAsO1 xHx ?????,  ???????
?,?????????? dX2 Y 2 ??????????????
6.5 ???????????
????????????????????????????, ?????????????
????????????????????????? x  0:40?????????????
??????,????????-???????-?????????????????????
??????????????????? s ?? dx2 y2 ?????????????,???
???????????? Eliashberg??????? ??????????-???????
?????? s ????????, ??-????????????, dx2 y2 ????????
?????, ??????????????? ??????????, ???-???????
??-???????????,?????????????????????????????
???????? 6.9 (a)? LaFeAsO1 xHx ???? ??????????????????
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???????????????????????????????, GGA????????
????????????????, FLEX??????????????????,?????
???????????????????????????????????, ???????
?????????,?????????????????????,????????????
???????????????????????????????, ???????????
?????????????, ?????????????????????????????
????????????? [94]?
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????????,??????????????????????,????????????
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G(k; i!n) = [i!n  H +   (k; i!)  0(k)] 1 (6.2)
??????????? [45]?
?? 0(k)??????? i! = = ????????,
0(k) =[(k;


) + (k; 

)]=2 (6.3)
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6.6.2 ????????????????
??????????????????????????,??? 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cos(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?????
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??????????????? J = J 0 = 0:22eV?????
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??????, RPA ??????????, ?????????????????, ?????
? ?????????????????????????????????,???????
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 = 0 ?  = +1 ????, dX2 Y 2 ??????????????????? t1, t2
???????????????????????????????????, ?-??-???
?????????????, t1 ? t2 ?????????????????????????,
t1 ????????,????????????????????, "(k) = 2t1(cos kx + cos ky)
???, (, ) ???????????????????? t2 ????????, ??????
"(k) = 8t2 cos kx cos ky ???, (, 0), (0, )???????????????????????
? dX2 Y 2 ??????????????????, t1 ? t2 ????????????,???
??? (; 0); (0; )????????????????????????????????, ?
???????????????????, ????????? t1, t2 ???????????
???????????, ??????? t1, t2 ???? 2????????????????
??????? 6.14????, t1, t2 ????,?? Fe? 3d?????????????,??
????????????? 4p????????????????????????????
?????, ??? ???????????????, ?????????????????,
?????????????, ?????????????????????????????
??,????????, a???????????????????????t1 ???????
??????, ????????????????????????????????????
??????, ?????????????, ????????????, t1 ?????????
??, t2 ???????????????,???????????????,????????
????????, ??????????????????, ???????????? t1 ??
?????????? t1 ? t2 ???,??????????????????????????
?????????????, t1 ? t2 ??????????????????????????,
?????????????????? (, 0)??????????????????????
????????, ?????? t2 ???????????????, ???????????
????? (, 0)??????????????????????????????????
??????????????????,??????????????????????,?
??????????????????????????, 2???????????????,
???????????????,?????????????????????
??,?????, x = 0:50????????????,?????????????????
????FLEX ????????????????????????, ???????????
?????,?????????????????????????????,????????
???,???????????????????,????????????, x = 0:5????
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?????????????????????????????????????
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??????????????, ???????????????????????
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???????????????????????????, ??????????
????? 3???????????????? s ??????????????
7.1 Introduction
? (?) ????????????, YPd5B3C0:35 ????, ???????? Tc = 23K ??
??????????, ??????????????????? [55]???????????
???? YNi2B2C????????????????????,??????????????
? 1?? 0???,??????????????? [64],?????????????????
???????????????
?????? LaNiBN?,??????????????????, Tc = 4:1K???????
??????????? [99]?????????????????,? (?)?????????
112 ? 7? ???????? LaNiBN???????????
La
Ni
B
N
? 7.1 LaNiBN????? (?)????? (?) [99]?
????????????, ??????????????????????????????
?? [100]????,???????????????????????????,??????
?????????????????????????????, TMB? (TM=Ni, Pt, )?,??
???????? FeAs????????????????????????????????
??????????????????????, ????????????????????
???,? 7.1?????????????????,???????????? (?)?????
?????????,????????????,?????????????????????
????????????????????????????????
7.2 ????
?????Wien2k??????????????????????, ???Wannier???
?????????????????????????, ?????????????????
????????,?????????????, RPA???????????????????
??????
LaNiBN?????? Ref. [99]??????????????????? 7.1??????
7.3 ????
??????????????????????, ? 7.2(a)???????????????
????????, ????? f ???????? d ????, ??????????????
???????????????????????????????????????????
7.3 ???? 113
? 7.1 ?????? LaNiBN????? [99]
??? P4/nmm
a 3.7878
c 7.6097
????
La (2c) (0,1/2,zLa)
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input hopping
and calc energy 
mkhm (mkgr.f90)
calculate µ
mkrmu (chempot.f90)
Green function
mkgr (mkgr.f90)
Irreducible Susceptibility
calculate µ
mkrmu (chempot.f90)
self-consistent loop to calculate self-energy mkv (mkself.f90)
mkchi (mkchi.f90)
Green function
mkgr (mkgr.f90)
mkself (mkself.f90)
Vsigm (mkself.f90)
output self-energy
outself (mkself.f90)
input self-energy
outself (mkself.f90)
Irreducible Susceptibility
mkchi (mkchi.f90)
RPA=1
RPA=0
sein=1
sein=0
seout=1 and
mod(itenum,)=0 
detect susceptibility peak
output (IO.f90)
output susceptibility
maxchi (IO.f90)
Vdel (super.f90)
output self-energy
outself (mkself.f90)
seout=1
seout=0
make initial
super.f90 (super.f90)
calculate eliashberg Eq.
super.f90 (super.f90)
update
take projection
output gap function
super.f90 (super.f90)
super.f90 (super.f90)
Power-Method loop to calculate gap function
 and eigenvalue λ super.f90 (super.f90)
2nd loop (maximum λ)1st loop (negative λ)
el=el2
? A.1 RPA, FLEX???????????????????????
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